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り、本研究の基盤となる、FMO 計算からの有効相互作用を表現する Flory-Huggins 理論に
礎を置くχパラメータの算定のスキームが、ベースとなった Fan らの古典力場ベースの見
積もり法からの改良点を示しつつ詳細に記述されている。ラベルを 1,2 とする 2 成分系の場












第３章の「FMO-DPD 法を用いた応用計算」では DPD 手法の概説と溶媒効果の取り込み
の記述の後、燃料電池の電解質膜として使われているナフィオン、及びその代替品として








































































合系としての膜タンパク質への FMO-DPD の今後の適用可能性を期待させる。 
補記となるが、本論文の審査中に応用物理学会 2018 年秋期学術講演会（第 79 回）にお
いて申請者が口頭発表した「脂質ベシクル，タンパク質の非経験的粗視化シミュレーショ
ン」が第 45 回講演奨励賞を受賞する吉報を得たことを付記する（立教大学 HP にも掲載）。
このことは、申請者の研究に対する学会からの客観的な高評価の証左と言える。 
以上述べたように、申請者の一連の仕事は高く評価されるべきものであり、博士（理学）
の取得に値すると判断出来る。 
 
 
